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マテリアル・ジーノムを使ってポリマーを設計しようとした場合、ガラスや触媒などと異なりポリマー特有の設計の難し

さに遭遇する。中々うまく説明できなくて困っていた所、ある人から面白い例え話を聞いた。「あなたのしているのは、量

子化ベルト？	 それともアナログ・ベルト？」という言い方があるらしい。量子化ベルトというのは、ベルトに穴があい

ているタイプのもので、アナログ・ベルトというのは長さを自由に変えられるベルトの事をいうらしい。原子の周りを飛

び回る電子は、自由な軌道を取れるわけでは無く、量子化された軌道のみを回る。つまりベルトの穴の位置にしか長さを

調整できないので量子化ベルトと呼ぶらしい。これと同じことがポリマーの設計でも起こる。様々なポリマーが設計され、

その物性値がPolymer HandbookやPolyInfoデータベースに収録されている。Van KrevelenやJozef Biceranoらのポ

リマー物性推算式なども開発されている。こうした物性推算式は基本的にはポリマーの単位ユニット中に入っている原子

団の数を元に計算される。マテリアル・ジーノムとポリマー物性推算式を使って材料開発しようとすると、「ある材料の他

の物性はそのままに耐熱性を上げたい」という要求に対して、ポリマーの単位ユニットのある部分に塩素を入れろとかい

う答えになってしまう。すると、新しいモノマーを開発する？	 でも、そうすると他の物性も変わってしまう。つまりポ

リマーの骨格はモノマー単位に量子化されていて、ある物性だけを独立には変更できない。通常できあがったポリマーに

は様々な材料（安定剤、顔料、フィラーなど）が添加される。これらの添加剤の量はアナログ量で加えられる。こうした

量子化量とアナログ量のバランスを取るのがポリマー開発の面白みであり、難しい所だ。一種のアートであり、AIには難

しいところであろう。しかし、そんな悠長な事を言っていると、「3 つの MI」、Materials Informatics（物質情報学）、

Materials Integration（材料複合化）、Materials Infrastructure（材料製造基盤）を駆使して材料設計を行なっているMI
先進国に２周-３周遅れになるので取り敢えずスタートしよう。第 3a 回では Materials Informatics と Materials 
Infrastructureについて解説しよう。Materials Integrationに関しては第3b回で解説する。 
 
ポリマー材料の基本骨格設計 
	 ポリマーの基本骨格設計には主に２種類ある。全く新し

いモノマーを設計してしまうやり方と、モノマーの配合処

方を設計するやり方がある。新しいモノマーを設計する方

法は接着剤や光学用ポリマーなど特殊なポリマーでは多

いが、ポリマーの製造設備の問題、化審法対応などコスト

が上昇する要因になるので、高機能で利益率の高いポリマ

ーにしか適用できない。こうしたモノマーの設計にはポリ

マー物性推算式は大いに役に立つと思われる。それに比べ、

モノマーの配合処方を設計するやり方は、多くの企業で普

通に行われている方法である。すでにある処方で作られて

いるポリマー材料のある物性を、目的に合わせてチューニ

ングするのに、モノマー比を変更する、他のモノマーに変

更するなどを繰り返す。後者の設計には重合シミュレータ

などの利用が欠かせない。ラジカル重合シミュレータ、

POSEIDONを使った設計方法を紹介する。 
 
ポリマー材料の複合化設計 

	 ポリマーには、安定剤、顔料、フィラー、可塑剤、溶剤

など様々な材料が複合化されて一つの製品に仕上がって

いる。そうした複合化設計に対してはマテリアル・ジーノ

ムのやり方が有効であることが多い。ポリマー・アロイや

ポリマーブレンドの設計に関しても広義には複合化設計

に分類されるのであろう。企業での研究であれば、膨大な

実験データがあると思われるので、すぐにマテリアル・ジ

ーノムに取り掛かれば良いであろう。 
 
ポリマー材料の製造基盤 
	 ポリマーは一口にポリマーといっても、ラジカル重合ポ

リマー、縮合系ポリマー、付加重合系ポリマーなど多くの

種類が存在し、重合方法もバルク重合、懸濁重合、溶液重

合、乳化重合など、使用する系、目的に合わせ選択される。

新しい触媒などが開発されると製造プロセスも変更にな

るので最適化が必要になる。友人の Joback 先生とは、マ

テリアル・ジーノムに対抗して、プロセス・ジーノムでモ

ノづくりしようと研究を進めている。重合シミュレータの



結果から示唆される製造プロセスもあるので３つの MI は
独立している訳ではない。 
 
 
ポリマーの化学 
	 ポリマーは小さなユニット（モノマー）が連結してでき

ている。 

 
モノマーは１種類だとは限らない。 

 
 
同じ比率のモノマーが導入されていても物性は異なる。 
ランダムポリマー 

 
完全交互共重合ポリマー 

 
ブロックポリマー 

 
 
連結の長さは分布を持っている。 

 

 
重合の初期と、後期で組成が変化する。枝分かれするポリ

マーもある。 
 
以上のように、人間の作るポリマーは天然のポリマーと比

べ均質性が非常に劣るという特徴を持っている。 
このような人工的なポリマーを設計しようとした場合、デ

ータベース中に存在するポリマーの物性値がある値にな

ったとしても、ポリマーのゲノム＝遺伝子（モノマーの並

び方[シーケンス]、分子量分布、組成のグラデーションなど）

を特定できず、マテリアル・ジーノムを使った材料設計は

使えないことになる。そこで、重合シミュレータが必要に

なる。 
 
重合シミュレータ、POSEIDON 
POSEIDONとはPolymer Sequence Identify on Webの

略で、ブラウザー上でラジカル重合のシーケンスを解析す

る、筆者が作成したソフトウエアーである。初期にはJava
を用いて作成していたが、徐々にHTML5+JavaScriptのプ

ログラムに変更している。詳しいことは筆者のHP 
https://www.pirika.com /JP/Polymer/index.html  
を参照していただきたい。 
簡単に説明すると、各モノマーのAlfrey-Price のQ 値と

e 値から反応性比を計算する。それと初期濃度からポリマ

ー末端がどのモノマーと反応するかの付加確率を算出す

る。サイコロを振って確率に従ってどのモノマーが反応す

るかを決める。 
例えば、エチレン(A)/酢酸ビニル(B)=50/50molでは 
BABBBAABBBBABBABABABABBBBABBABBABBABABBBB

AABBAAABABAABAAABBBABABABABBAABAAABBBBBABA

BABAAABBAABBBBABBABBAAAABABABBABAABAAABAAA

BBABBAABBAABBABBBAB 

このようなイメージのポリマーが生成される。醋酸ビニル

の方がより多くポリマーに導入される。次に消費された分、

新しいモノマー比率でシミュレーションを行う。指定した

重合率までこの操作を繰り返す。 
重合率が98％ぐらいになると、残っているエチレンの比率

が高くなるため、ポリマー中に導入されるエチレンの量が

多くなる。 
BBBAABAAAAAAABBBABAABAABBABBAAABAABABBAAAB

BAAABBBBBAAABABAABBABABAABAABAAAABAAAAABAB

BAABAABAAAABAAAAAABBAAABABAABABABAABBBAAAA

BAABABAAAABABABABABAA 

こうしたシーケンス（並び方）を解析する。例えば、ポリ

マー中のA-A連鎖, A-B連鎖, B-B連鎖の比率を算出する。 
こうした情報を併用することで、マテリアル・ジーノムを

行っていく。 
 
フッ素ゴム系のパッキンの主骨格設計 
	 ビニリデンフルオライド(VDF: CH2=CF2)系のフッ素ゴ

ムは耐熱性、耐油性、耐薬品性が高く、自動車、航空機、

化学プラントなどで広く使われている。２元系のポリマー

としては、VDF-HFP（ヘキサフルオロプロピレン）、３元

系のポリマーとしては、VDF-HFP-TFE（テトラフルオロ

エチレン）などが商品化されている。 
２元系のVDF-HFPでは、フッ素含量が70％のものが使わ

れている。VDFのフッ素含量は50％、HFPのフッ素含量

は 100％なので、VDF の比率を X とすれば、次式が成立

する。 
H:F=2X : 2X+6(1-X) =30:70 
そこで、ポリマー中に 69.2％VDF が導入された共重合体



を合成すればフッ素含量が 70％となる。それであれば、

VDF：HFP を69.2：30.8 で重合すれば良いかというと、

それほど簡単ではない。 
目的とするフッ素含有量のポリマーを製造には，どのよう

にすればいいか？	 Materials Infrastructure の問題を解

こう。 
 

HFPの反応性は非常に低いため、69.2：30.8で重合して

もポリマー中のVDFの導入量は90％近くになってしまい、

フッ素含量は低下してしまう（下図参照）。 
実際に VDF の仕込み組成を変化させて重合を行ない、

VDF のポリマー中の導入量を検討した論文がある。

（Journal of Fluorine Chemistry 126 (2005) 577–585） 
このような実験結果があった場合には、作図法から、70％
VDF をポリマーに導入したいのであれば、VDF の仕込み

量は40％と簡単に求めることができる。コンピュータの最

も苦手とする解析方法であった。 
 

 
 
VDF:HFP=40:60で重合した時に、ポリマー中に70%VDF
が導入されると言うことは、ただでさえ少ない VDF は速

やかに消費されると言うことになる。そこで、こうした系

で重合を行う場合には、40:60の比率を保つためにVDFを

連続的に補いながら重合を行うか、重合をあるところで止

めモノマーを回収再利用する必要がある。 
 
こうした設計の問題点は、VDF-HFP-TFE のような３元

系についてもこうした実験結果が揃っているか？	

CTFE(クロロトリフルオロエチレン)、PFP（ペンタフルオ

ロプロピレン）、PFMVE（パーフルオロメチルビニルエー

テル）など、フッ素ゴムで利用されるモノマーの実験結果

が揃っているかかが問題になる。当然、フッ素ゴムを商業

化している企業はそうしたデータを持っているだろうが、

企業秘密としてオープンにはしていないだろう。これまで

は、こうした隠されたデータにより、経験の無い企業はそ

の分野に参入しにくいという障壁があった。ところがマテ

リアル・ジーノムの時代になると、コンピュータだけで、

こうしたポリマーを設計できてしまう。そこで「モノづく

り日本」の牙城が崩れると、急に騒ぎ出している現状があ

る。とは言っても、世界最先端のフッ素ゴムの製造会社は

Du Pontや3M、Montefluosで日本の牙城では無いが、逆

にそうした会社に”追いつけ追い越せ”をしたいなら取り入

れたい技術であるは確かだろう。 
 
それでは、POSEIDON を使って、ポリマー中にこれらの

モノマーがどのように導入されるか検討してみよう。 
授業で紹介したURL にアクセスしてPOSEIDON mini を
立ち上げよう。 

 
重合率は10%として、モノマーの比率を変化させながら、

ポリマーに導入されるモノマーの比率を計算する。 
重合時ミュレーション結果のサマリーから、10%重合時の

ポリマー中のVDFの量の平均を求める。 

 
全ての実験値の仕込み比率に対する重合シミュレータの

結果をテーブルに加えると以下のテーブルが得られる。 



 
非常に高い精度で、シミュレーションだけから VDF のポ

リマーへの導入量が計算できることがわかる。 

 
 
つまり、実験することなしに、シミュレーションだけで、

モノマー比率VDF:HFP=40:60で重合すれば、フッ素含量

70%のVDF-HFPのフッ素ゴムが得られるとわかる。こう

した共重合組成を決める遺伝子=Genome はモノマーの

Q-e 値であることが理解できるだろう。そして、それを

VDF-HFP-TFEの３元系や他のモノマーに適用するのがい

かに簡単かも理解できるだろう。 
 
VDF-HFP のパッキンは、エタノール混合のガソリンで大

きく膨潤してしまう問題点が明らかになった。化石燃料と

異なり、エタノールは再生可能な自然エネルギーとして注

目されている。（食料であるトウモロコシから発酵法で作

っていると言う問題点はあるが、ここではその議論には触

れない。） 
エタノールの含有量に従って、E3 ガソリン、E10 ガソリ

ンなどとして検討が行われたが、そうしたガソリンがフッ

素ゴムを大きく膨潤させてしまう。そこで、フッ素含有量

73%のVDF-HFP-TFE の３元系フッ素ゴムが開発された。 
この３元系のフッ素ゴムがゴムになる条件が知られてい

る。（フッ素樹脂ハンドブックより） 

 
 
ゴム領域になる条件から 
VdF	 40-80％	 1-(x+y) 
HFP	 20-50％	 y 
TFE	 0-40％	 	 x 
フッ素含量73％ 
2*(1-x-y) : 2*(1-x-y)+6y+4x= 27:73 
 
変数が２つで式が１つなので組成は厳密には求まらない。

しかし、VDF:HFP=40:60 で 70％になることは判っている。

TFE は水素を持たないので、ポリマーに導入されればフッ

素含量は高くなる。	

	

そこで、TFE の仕込み量を適当に設定してシミュレーショ

ンを行ってみる。（トータルは 100 でなくても良い。内部

的に補正する。）重合によってモノマー比率は変わってい

く。仕込み比率VDF:HFP:TFE=23.7:72.5:3.7の時にポリマ

ー中に、VDF(A):HFP(B):TFE(C)=56:37.9:6.1導入されフッ

素含量は73%のポリマーになる事がわかる。	



ポリマーのイメージとしては次のようになる。	

BAAAABAABABBBABBABAABABBAABBBAABABBAABABABBBBABABAB

BABBABBAAABBABABABABABAACBAABBAAAAAAACBBABAABABAAAA

ABABAAAABBABBBBBBBAABBAAABAAAAABAAABABBABABABBB	

特徴としてはHFP(B)連鎖が非常に多くなる事だ。HFPは単

独重合しにくいモノマーなので（M1:VDF,M2:HFP で反応性

比r1=5,r2=0）このようなポリマーは合成できない。	

そこで他の方法を検討する。TFEのポリマー中の含有量(X)

を 1-40%の１％刻みと仮定して、HFP のポリマー中の含有

量（Y）を決める。	

	

フッ素含有量が73%となる処方は上図のように表現される。	

ポリマーがゴム領域になるには、HFP のポリマー中の含有

量は20%以上である必要がある。そこで、図中の右半分が

候補組成になる。HFPは重合しにくいモノマーなので、HFP

の導入量は少ない方が合成しやすい。そこで、ポリマー中

の比率はVDF:HFP:TFE=59.5:20.5:20を目指す。	

POSEIDON を用いて、原料の仕込みを検討すると、

VDF:HFP:TFE=25:38:11.6 の時に、ポリマー中に、

VDF:HFP:TFE=59.2:20.56:20.22導入される事がわかる。	

その時のポリマーのイメージは次のようになる。	

AAAACAACACACACABABAAAAAAABAACBAABACACBAAAACBAAABBAB

ABBABCAACABABBABAAABAAABACCAACABAAACAAABACABAABCAAC

BAAABAACACAACABAAAAACABACACCACACACACABABBCACA	

同じフッ素含量が73%でも、先ほどのイメージとは非常に

異なりHFP(B)連鎖も少なくなる事がわかると思う。	

この仕込み組成を探索するのは、グラフ法はあまり有効で

は無い。	

この違いを表現する遺伝子は、ポリマー中のシーケンスを

解析した、ダイアッド(2連鎖の割合)、トリアッド（3連鎖

の割合）である。POSEIDONではダイアッドの結果を出力す

る。	

Diad	%	

A-A:	28.19%	A-B:15.27%	A-C:15.76%	 	

B-A:	15.32%	B-B:2.85%	B-C:2.39%		

C-A:	15.71%	C-B:2.44%	C-C:2.07%	

A-B,B-A連鎖、A-C,C-A連鎖、B-C,C-A連鎖は同じものなの

で，足したものがポリマー中の割合になる。この割合が変

化すると、（例え、ポリマー中に導入されたモノマーの比率

が同じでも）物性によっては値が大きく変化する。これは

ランダム・ポリマー、完全交互共重合ポリマー、ブロック

ポリマーの違いを表現する遺伝子として非常に重宝する。

この遺伝子の使い方については別途説明する。	

	

ここでは、HFPのポリマー中への導入量が最小(20.5%)にな

るように設計したが、フッ素ゴムとしての性質は十分であ

ろうか？	 （Materials Informaticsの問題）	

	

ゴムの重要な性質として、耐寒性が挙げられる。低温にな

るにつれ、ゴムは弾性を失い、パッキンとしての性能が低

下する。宇宙、航空機用のパッキン、寒冷地で使う自動車

用のパッキンで問題になる。このゴム弾性を失う温度と、

ポリマーのガラス転移温度（Tg 点）は密接な関係がある。

そこで、VDF-HFP２元系、VDF−HFP-TFE３元系のポリマーの

Tg点を予測してみよう。データはフッ素樹脂ハンドブック

から収集した。	

	

このテーブルを解析すると通常の重回帰計算で十分な精

度でTg点を予測できる事が下図からわかる。	

	



	

自分で得られた回帰式を書き下しておこう。	

Tg[K]=	A*VDF	+	B*HFP	+	C*HFP	+D	

このA,B,Cを比較することで、Tg点を下げるにはどの成分

を上げ下げすれば良いかが明確にわかる。また、A,B,C が

大きく変わらないことから、ダイアッドまで考慮しなくて

もTgの計算値は精度が高い。（A,B,Cが大きく異なる場合

には２連鎖の情報を加えないと精度が出なくなる。）	

先ほどのHFPが20％以上の組成で，候補に上がったポリマ

ーのTg点を予測してみよう。	

VDF:HFP:TFE=59.2:20.56:20.22と言うポリマーのTg点が

どのような位置付けにあるのか、自分で確認してみよう。	

	

このように、ポリマー中に導入されるフッ素量が計算で

き、その組成での Tg 点が計算できるなら、２つの指標で

組成比探索が可能になる。その場合は、別の章で説明した

遺伝的アルゴリズム(GA)と POSEIDON を組み合わせて、探

索してしまうのが有効であろう。	

	

Q-e値の算出	

	 ポリマー中のシーケンスを決める遺伝子はQ値、e値で

あると説明した。それでは、Q値、e値が求まっていないモ

ノマーを用いて、マテリアル・ジーノムをするにはどうし

たら良いだろうか？	

これは、モノマーの持つ情報を解き明かすことになるので、

Materials Informaticsの問題になる。 
 
ラジカル共重合のシーケンスを決めるは、本来は反応性比

r1, r2 である。反応定数をKij とした時に、反応の素反応

は次のように書くことができる。 

	

反応性比は次のように求まる。	

r1=k11/k12	

r2=k22/k21	

実験的には、モノマーの濃度が大きく変わらない重合初期

に反応を止め、ポリマー中のモノマー１、モノマー２の割

合をNMRや元素分析で決定する。通常は仕込み組成を何点

か変えて実験を行い, Mayo-lewis法やFineman-Ross法で

r1やr2を決定する。本来は、モノマー・ペアごとに値が

決定されるパラメータである。多くの r1,	 r2 が例えば

Polymer	Handbookに記載されている。計算で行うのであれ

ば、上述の4つの素反応に関して、遷移状態を計算し、反

応速度定数を求める。ただし、かなり高い基底関数を用い

て計算しなくてはオーダーすら合わない。しかも、気相反

応ならともかく、液相反応では誘電率の問題があるので，

極性モノマーでは合わないと考えたほうが良い。	

	

	 このr1,	r2をモノマーのQ値、e値で表すことができる

としたのがAlfrey-Price である。スチレンのQ値=1.00, e
値= -0.80 として、様々なモノマーのQ 値、e 値が決定さ

れ、ハンドブック等に記載されている。	

基礎式は以下になる。	

r1=Q1/Q2	・e	-e1(e1-e2) 	

r2=Q2/Q1	・e	-e2(e2-e1)	

これを解くと、Q値とe値の組みは2つ求まる。どちらを

採用するかは研究者によってまちまちである。	

また、モノマーによってはスチレンと共重合しないことが

ある。その場合、スチレンと共重合し、かつ対象のモノマ

ーとも共重合する第3のモノマーのQ値e値から対象のモ

ノマーのQ値e値を決定する。そこで曖昧性が高くなる。	

また、完全交互共重合の場合、r2=0になり、Q2=0となる。

するとr1の計算で、Q1/Q2がQ1/0でエラーになるので、

完全交互共重合は表現できない。	

このような事もあり、様々なハンドブックにある Qe 値を

収集すると大きなばらつきがあることがわかる。	

	

	



	

横軸は収集された、あるモノマーのQ値の平均、筆者が採

用したe値で、縦軸は収集されたQ値,e値のばらつきにな

る。例えば、アクリロニトリル(AN)のQ値では0.37 から

1.78になる。e値では0.9から1.6になる。e値に関して

はモノマーの Tail の炭素上の電荷と相関があるので、モ

ノマーを分子軌道計算して電荷を得れば、どれを採用する

か絞り込むのは容易である。しかし、Q 値に関してはどれ

を採用するかは難しい問題となる。	

そこで、本来知りたいのは、r1,r2 であるが、それをモノ

マー構造のみから知るのは難しい。Q 値、e 値をモノマー

の特性値とすることは本来できない。つまり、モノマーの

ペア次第でQ値、e値は変動する。そのような問題点があ

るのを承知の上で、モノマーの特性値としての Qe 値を決

定する方法を化学情報学的に作成した。	

	

井本稔のラジカル重合論によれば、ラジカルのSOMO、モ

ノマーの HOMO と軌道混合がおこる。次にその時できた反

結合性軌道がモノマーの LUMO と軌道混合をおこし重合が

進むとある。	

	

	

	

これに電荷相互作用とモノマーの大きさの項を取り入れ

たモデルを作成し、ニューラルネットワーク法で予測式を

作成した。	

Q 値の様に、値がマイナスにはならないもの、最大と最小

の差が100倍以上あるものは、値をlogをとって推算する。	

軸がlogである事を考えるとお世辞にも精度の高い推算式

とは呼べない。	

	

e値に関してはそれなりに収束している。	

	

本来は、ここでデータのクレンジングをしなければならな

い。データベース中で計算値の値が合わないものを、他の

Q-e ペアが無いかを検索する。これは結構大変な作業にな

る。Q値が合うデータを採用しようとするとe値が大きく

外れる事がありうるからだ。	

しかも、精度が高くなったところで、シーケンス解析の精

度が高くなるかは別問題だ。元 Q々e値はモノマーのペアが

決まり、重合方法なども決まった時に定まるもので、沸点

や密度の様な物性値とは異なる。ある程度の精度が出たと

ころで検討を打ち切るのも重要な判断となる。	

	

実はここで精度の出ないことには、もう一つの理由がある。

手軽に Qe 値を得るためである。もし非常に高精度な非経

験的分子軌道法の計算結果を用いて NN 法で予測式を組め

ば、もう少しよく収束するかもしれない。しかし、その場

合、新規なモノマーを計算しようとすると、その説明変数

を得るために、やはり高精度な非経験的分子軌道法で計算

しなくてはならなくなる。それよりは、モノマーの3次元

構造を入れるだけで、おおよその Qe 値を計算してくれる

方がユーザーとしてはありがたい。	

下図はJavaScriptで書いたWebAppである。半経験的分子

軌道法の MOPAC で構造最適化した構造がありさえすれば、

Qe値を計算する。	



	

ブラウザー上で動作するので、マシンを選ばず、iPhoneの

上でも十分高速に動作する。内部的には3次元の分子構造

から CNDO/2 で分子軌道を計算し、その計算結果などから

NN でQe 値を計算する。3次元の分子構造はフリーウエア

ーでも簡単に組めるし、フォーマットを変換するのには

Open	Babelを使えば簡単に行える。簡単な操作で取り敢え

ずQe値を得て、POSRIDONを使ってシーケンス解析を行う

事ができるのは大事なメリットである。	

	

Poseidon	Proには実験値に最適なQe値を定める機能が搭

載されている。	

	

この場合、本来の Qe 値の意味は失われる。単に遺伝的ア

ルゴリズムを用いて、一番精度よく実験結果を表現するQe

値を決めるので、そのペア、重合条件に一番よく合い、

POSEIDONで解析するのに一番適したQe値となる。つまり

Qe 値が未知のモノマーに関しては，次のように取り扱う。

初期値をモノマー構造から NN 法で推算する。実験がスタ

ートしたら，その実験結果から，POSEIDONのシミュレーシ

ョンが実験にあった結果を与えるように，Qe値を最適化さ

せて行く。	

	

こうした、独自のツール（元はPOSEIDONでも、自社用に進

化させたツール）を育てて行くのが大事なのであろう。多

くの企業では「手っ取り早く、ソフトを購入して」と考え

るようであるが、そうしたソフトから出て来る結果は、購

入した企業全てが等しく享受できる。MOの計算結果はどの

企業が行っても同じになる。育てられたツールは、その育

ての親のニーズに答えてくれるソフトに進化して行く。手

抜きをすれば、結果は自分に跳ね返って来る。	

	

雑感	

	 ガラスや触媒などと異なり，ポリマーの設計にはポリマ

ー特有の難しさ，“モノマー単位の量子化ベルト問題”があ

る。	

ちなみに、筆者は自分の持つ蔵書700冊を自炊してデジタ

ル化した。そのうちの10%、70冊は高分子関係の書籍であ

った。コンピュータ関連の書籍は新しいものを取っておけ

ば古いものは処分して良い。しかし、高分子関係の書籍は、

1960年代の書籍であれ、未だに「なるほど」という気づき

を与えてくれる。新しい書籍、論文だけを読んでいれば良

いものでは無い。材料(高分子複合体)、膜、塗料、接着剤

なども別に100冊近い書籍を所有する。そうした，これま

での知識、経験をコンピュータ上に構築して行くのは大変

な作業となる。	

新しいポリマーが年 1000 トン製造されることは非常に稀

で，高機能，高付加価値のポリマーを少量・多品種製造し

なければならない時代になっている。もしくは，他社と差

別化するためのチューニング技術が大事になっている。そ

れを行うためには，過去の経験に基づくだけではスピード

が足りない。情報学を駆使して開発のスピードを上げなく

てはならない。ところが，現実問題としては，それをやろ

うとした時の，人材とツールが不足している。	

化学系のデジタル人材を育成という話もある。しかし，こ

れも，MOやMDなど，いわゆる計算機科学用のソフトを利

用できる人材の育成に留まっているように思える。MOやMD

は使えるに越したことは無い。ただ現状でもMOやMDのソ

フトを使える人材は多くいる。そこから情報を取り出し、

処理できる人材が足りないのだと思う。	

化学情報系のデジタル人材の育成に関しては，教えられる

教師が限られる，ツールが限られる，育成の場が限られる

などの限界がある。	

	



一つの解決策としては，こうしたネット空間を利用して，

時間，距離，コストの問題を飛び越えてしまうことだろう。	

それにしても，ネット空間を有効に活用できる教師が少な

いのも事実であるが。。。。	

	

筆者は大学の時から合成系の高分子屋であった。重合は結

構時間がかかり，暇な時間が多い。そうした時には特許や

論文を読むものであったが，物好きにも当時発売されたば

かりのPC-8801を買い込んでプログラムの作成に夢中にな

った。コンピュータは化学を変える。そうしたワクワク感

を 30 年間以上持ち続けてきた訳であるが，振り返ると化

学はあまり変わっていないようにも思える。	

一つだけ言えることがある。AIやMG,	MIなど流行り言葉

に惑わされてはならない。この化学系 AI ブームで残るの

は制御系ぐらい（工場の運転の合理化）では無いかと思っ

ている。ブームが去った後，本来人間の研究者として身に

つけておかなければならない知識や経験（特に失敗の経験）

が浅いとAIに仕事を取られる側に回ってしまう。	

	

次回は，Materials Integration（材料複合化）に関して，

フッ素ゴムの配合処方の研究を例に解説しよう。 
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